Fabrication of polysaccharide-based hierarchical structures with chiral property by 榊原, 圭太
Titleキラル特性を有する多糖高次構造の創製
Author(s)榊原, 圭太







平成 26 年度    京都大学化学研究所 スーパーコンピュータシステム 利用報告書 
 
キラル特性を有する多糖高次構造の創製 
Fabrication of polysaccharide-based hierarchical structures with chiral property 




























旋構造 5)とセルロースの二回螺旋構造 6)の 2 種類の主鎖骨格を用い、6，2，3 位の順で側鎖を置換した。これ
らの構造は，エネルギーの二乗平均平方根が 2.0e-5 kcal/mol より小さくなるか、ステップ数が 20000 に到
達するまでエネルギー極小化を行い、安定構造を探索した。分子計算ソフトウェアは Accelrys 社の















Figure 1. Schematic illustration of 
primary and secondary structures of 
Janus-type bottle brush with cellulosic 
main chain. 
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結果と考察 
 原 子 移 動 ラ ジ カ ル 重 合 （ ATRP ） に よ る
grafting-from 法 で の 側 鎖 の 導 入 を 目 指 し 、
6-O-p-methoxytritylcellulose に 2-bromoisobutyryl 
bromide を反応させた。その生成物の繰り返し単位
は、当初は化合物 1（置換度＝２）となることを予想
していたが、化合物 2 と 3（置換度＝1）の混合物で
あ り 、 2 が 主 繰 返 し 単 位 と な っ た 。 一 方 、





 セルローストリベンゾエートは左巻き３回らせんと報告されている 5)。その側鎖 6 位は、gauche-gauche(gg)構
造である。しかし，gauche-trans(gt)構造のエネルギーと gg 構造のエネルギーは、ほとんど差がない。また、セ
ルロースメチルベンゾエートでは、gg 構造よりも gt 構造の方が安定であると報告されている。本検討において
も、セルローストリベンゾエート主鎖骨格をベースに 6 位にトリチル基を置換した場合(2・3 位はヒドロキシル
基)、最も安定な構造はgt構造であり、gg構造と比べるとグルコース単位あたり 3.59kcal/molのエネルギー差
が生じた。比較のためにセルロースの主鎖骨格 6)を用い、6 位にトリチル基を置換し、エネルギー極小化を行
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Figure 2. Repeating units of 2-bromoisobutyrylated 
tritylcellulose.
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